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Abstract Nuclear resonant vibrational spectroscopy (NRVS) is a synchrotron radiation
based and relatively new vibrational spectroscopy. It has great potential in studying iron-specific
chemistry and biochemistry due to its theoretical and experimental advantages compared with tradi-
tional Fourier transform infrared and resonant Raman spectroscopy. This article is divided into two
parts, with the second part to appear in the next issue. In this issue, we will introduce the basic con-
cepts and theory of NRVS, as well as its experimental methods and instruments. The procedure to
obtain the partial vibrational density of states (PVDOS) from a raw NRVS spectrum will also be il-
lustrated using the simple chemical ion [FeCl4]－ as an example. The topics are selected according
to their novelty, relevance and practical applications, and the discussions are organized for easy
comprehension by nonspecialists. In the next issue, we will focus on the chemical and biochemical
applications of NRVS.
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与任何其他能谱类似，总跃迁几率 S( )ν̄ 应该
是全部单声子和多声子跃迁几率 Sn( )ν̄ 之和[1，5]，即















S ( )ν̄ = S1( )ν̄ = [ ]n̄( )ν̄ + 1 ν̄Rν̄ DFe( )|| ν̄ ， (2)
也就是说， S ( )ν̄ 在概念上正比于相应的核振能谱
的能态密度 DFe( )ν̄ 。每一振动模态的能态密度
DFe，α( )ν̄ 又正比于e2Fe，α，即


































































































































































































































































































为 10 mm，厚度一般为 1 mm。这样的样品对
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途径之一。从图 6(c)—(e)可以看出，如果仅仅考
虑负离子，忽略补偿正离子的存在，并假设负离
子具有完全的四面体对称性，则拟合计算只能大
致给出两条峰形对称的跃迁谱线(图6(c))，与测量
结果相差较大；如果引用全分子(包括补偿正离
子)的晶体结构数据进行理论拟合，并加入分子与
分子间的相互作用，则其计算结果与两分子的测
量结果基本吻合(见图6(d)，(e))。
另外，虽然四氯化铁离子的核振能谱与各自
样品的红外光谱相近，与拉曼光谱相差很大(对比
图6(a1)，(a2)，(a3)；(b1)，(b2)，(b3))，但这只是由
于铁位于该离子中心的特殊情况所至，不具有普
遍性。
5 结束语
核共振振动能谱学是一种新型的同步辐射能
谱学方法。它运用与穆斯堡尔谱学相类似的原
理，测量与原子核散射相耦合的振动跃迁，并成
为定点研究铁振动和铁化学的重要手段之一。本
篇简述了该能谱方法的基本原理和能谱测量对光
源、光束线和探测器的要求，并以最简单的四氯
化铁离子([FeCl4]－)为例，讲解了如何从原始能谱
数据求出核振能态密度函数(PVDOS)，和如何通
过理论拟合将能态密度函数联系到对应的离子
(分子)的化学结构。有关这一能谱的具体应用实
例和前景展望等内容，请继续阅读下期《物理》
中的《同步辐射核共振振动能谱学(下)：应用
篇》一文。
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